















軟 化 物 高 温 題 伝 等 体 の 母 体 と な る L a2C u O 一 結 晶 の 電 子 状 態
を 定 性 的 に 理 解 す るJこ と は ､超 伝 等 の メ カ ニ ズ ム を 解 明 す る の に 重 要TtJ
で あ る. こ の 結 晶 の 電 子 状 態 は 光 電 子 分 光 法 (1) な ど 種 々 の 実 演 的
手 法 で 研 究 さ れ て い る｡ ま た 理 論 的 に は バ ン ド計 井 (2) が お こ な わ
れ て い る が､ 強 い 電 子 相 関 の た め 詳 細 な 描 健 を 知 る に は 限 界 が あ る｡
そ の た め ク ラ ス タ ー モ デ ル (3) に よ っ て 計 算 が お こ な わ れ る よ う に
な っ た｡
L a2C u O l 結 晶 は 2 6 0℃ よ り 高 温 で 正 方 晶､ そ れ よ り 低 温
で 斜 方 晶 (4) で あ る. 斜 方 晶 L a2C u O 一 括 晶 に つ い て､ 最 も 簡
単 な C u O l ク ラ■ス タ ー を と り､ モ デ ル 計 算 を お こ な っ た｡ ま ず
C u 2◆ お よ び 02~ の 周 り に 十 分 な 数 の 点 電 荷 を 配 置 し て ク ー ロ ン
ポ テ ン シ ャ ル を 決 定 し､ 結 晶 の 対 称 性 を 反 映 す る よ う に そ れ を 球 面
調 和 関 数 で 展 開 し た｡ 淡 動 関 数 と･し て は a l｡ お よ び b lg 対 称 性
を も つ も の を C u 2◆ の 3d 軌 道 と､ 02~ の 2p 軌 道 の 線 形 結 令
と か ら 選 ん だ. そ の 結 果 得 ら れ る 両 者 の 波 動 関 数 の 混 成 の 都 合 にL
い ろ い ろ な 物 理 量 に ど の よ う に 影 響 さ れ る か が 定 性 的 に 理 解 で き た｡
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